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В данной работе предложена и реализована методология совместного моделирования и 
предсказания двух линейно связанных величин на примере константы кислотности и константы 
прототропного таутомерного равновесия. Соответствующее уравнение М. И. Кабачникова, 
открытое советским химиком и связывающее данные характеристики, используется почти во всех 
хемоинформатических инструментах предсказания константы таутомерного равновесия (TauThor 
MoKa [1], ChemAxon Tautomerizer [2]). Нами было показано, что качество таких расчетов 
достаточно низкое [3]. Проблема применения уравнения заключается в том, что некоторых 
таутомеров в равновесии очень мало, и определить их кислотность невозможно. Вероятность 
ошибки при их предсказании высока, и получаются неверные результаты. 
В ходе текущей работы построены модели на основе множественной линейной регрессии и 
нейронных сетей для одновременного предсказания двух функционально-связанных величин. На 
данный момент предложенный нами метод моделирования является наилучшим по показателям 
R2 и RMSE, позволяющим одновременно и надежно предсказывать кислотность соединений, в том 
числе различных таутомерных форм, и константу таутомерного равновесия [4]. Качество 
предсказаний подтверждено с использованием внешней тестовой выборки. Таким образом, 
предложенная методология совместного моделирования позволяет методами машинного 
обучения успешно использовать фундаментальные химические законы при предсказании свойств 
химических объектов (молекул и реакций). 
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